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Re´sume´ :
Cette e´tude pre´sente les capacite´s d’une mode´lisation de la nitruration, proce´de´ thermochimique destine´ a` ame´liorer la
tenue en service des pie`ces me´caniques. La formation d’un gradient de microstructure accompagne´ d’une variation de
volume ge´ne`re un gradient de contraintes re´siduelles. Le mode`le se base sur une e´tape de diffusion/pre´cipitation de´crivant
les e´volutions thermochimiques lors du traitement. Une description microme´canique multie´chelles permet de de´terminer
la distribution des contraintes re´siduelles accompagnant le gradient de microstructure via la formation de nitrures. Les
simulations sont confronte´es a` des analyses de contraintes par diffraction des rayons X.
Abstract :
This work deals with the presentation of a modelling tool for nitriding. Nitriding is a thermochemical process which
is used to improve the fatigue life of structural parts. A microstructural gradient is created accompanied by a volume
change, generating a residual stress profile. The model is based on a diffusion/precipitation step describing the thermo-
chemical evolutions during the process. A micromechanical multiscale modelling enables de determination of the residual
stress distribution accompanying the microstructural gradient via nitrides formation. Stress estimations are compared to
experimental X-ray diffraction stress analysis.
Mots clefs : Nitruration, mode´lisation microme´canique, contraintes re´siduelles.
1 Introduction
La nitruration gazeuse est un traitement thermochimique qui a pour but l’augmentation de dure´e de vie des
pie`ces me´caniques [1],[2] par ge´ne´ration de contraintes re´siduelles de compression. Ce traitement consiste a`
faire diffuser des atomes d’azote en surface a` des tempe´ratures comprises entre 400oC et 580oC et ce pour des
temps pouvant atteindre plus d’une centaine d’heures dans le cas d’une nitruration profonde. Dans la micro-
structure initiale, les e´le´ments d’addition (Cr, Mo, V, ...) sont pre´sents en solution solide de substitution dans la
ferrite ainsi que dans des carbures issues des traitements thermiques. Lors de la nitruration, des changements
microstructuraux en proche surface cre´ent une couche de combinaison ( 5 − 50 µm) compose´e de nitrures
de fer (Fe4N -γ′, Fe2−3N -ε) et une couche de diffusion ( 100 − 1000 µm) ou` des nitrures nanome´triques
se forment au sein d’une matrice polycristalline de ferrite. Les nitrures forme´s sont de deux types, des nitrures
cohe´rents se formant a` partir des e´le´ments en solution solide et des nitrures incohe´rents se formant a` partir des
carbures de revenu. Ces derniers provenant de la transformation des carbures (M23C6, M7C3) engendrent une
diffusion du carbone qui pre´cipite sous forme de ce´mentiteM3C polycristalline aux joints de grains ferritiques
paralle`les a` la surface. Les nitrures sont du type MN avec M=Cr, V, Mo.
Cette e´volution microstructurale s’accompagne de variations de volume dans les phases, ge´ne´rant un gradient
de contraintes re´siduelles lors de la nitruration [3]. L’objet de cette e´tude est la pre´sentation d’un mode`le
thermo-chimico-me´canique de pre´diction du champ de contraintes re´siduelles des aciers ([4], [5], [6]) et son
adaptation a` plusieurs me´tallurgies. Les e´quations constitutives sont donne´es dans la section 2. Une application
a` la nuance 32CrMoV13 est pre´sente´e dans la section 3.
2 Equations constitutives
Le mode`le proce`de en trois e´tapes a` partir des re´sultats de diffusion de l’azote et du carbone :
- une e´tape de calcul des fractions massiques des phases forme´es par pre´cipitation lors de la nitruration,
- une e´tape de calcul de la variation de volume accompagnant les phase forme´es,
- un calcul me´canique multiphase´ autocohe´rent.
Concernant la mode´lisation de la pre´cipitation, les calculs thermodynamiques sont effectue´s, a` l’e´quilibre a`
l’aide du logiciel Thermocalc, a` partir des profils de diffusion d’azote et de carbone. Les natures des phases en
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pre´sence et leurs fractions massiques wφi respectives permettent de calculer leurs fractions volumiques yφi et
leurs variations de volume ∆V/V . Les calculs des variations de volume et des champs me´caniques se font en
comparant l’e´tat final a` l’e´tat initial.
2.1 Variation de volume accompagnant la pre´cipitation
La fraction volumique de chaque phase φi (ferrite, MN , M23C6, M3C , Fe2−3N ...) se calcule a` partir des
fractions massiques wφi et des volumes massiques vφi
yφi =
wφivφi
n∑
i=1
wφivφi
(1)
ou` le volume massique est le rapport entre le volume molaire de la phase de´pendant essentiellement de sa
structure cristalline, et sa masse molaire fonction des coefficients stoechiome´triques.
La variation de volume ∆V/V est de´termine´e en comparant le volume des pre´cipite´s apre`s nitruration au
volume de matie`re dont les transformations sont issues.
Le volume total de matie`re est calcule´ par :
V = m
n∑
i=1
wφivφi (2)
ou` wφi est la fraction massique et vφi le volume massique de la phase φi.
Un bilan de matie`re permet de calculer la variation de masse au cours de la cine´tique de diffusion/pre´cipitation.
Au cours de la nitruration, la diffusion d’azote et de carbone engendre un gain de masse ∆m = m′ −m, m et
m′ e´tant les masses totales avant et apre`s nitruration.
En faisant l’hypothe`se que la masse des e´le´ments lourds (Fe, Cr, V...) est conserve´e et donc que seule la masse
des e´le´ments le´gers participe au gain de masse, la variation de masse totale s’e´crit :
∆m = m


1−
∑
lourds
wZj
1−
∑
lourds
w′Zj
− 1

 (3)
ou` wZj et w
′
Zj
sont les fractions massiques de l’e´le´ment Zj respectivement avant et apre`s la nitruration.
Les volumes Vp et V ′p de pre´cipite´s respectivement avant et apre`s nitruration se de´terminent par :
Vp = m
n∑
i=2
wφivφi ; V
′
p = m
′
n′∑
i=2
w′φiv
′
φi
(4)
Le calcul de la variation de volume ∆V/V accompagnant la formation des pre´cipite´s au cours de la nitruration
est effectue´ diffe´rement si :
- la ferrite se transforme en pre´cipite´s, ce qui s’observe par une augmentation de la masse de fer contenue
dans la masse totale des pre´cipite´s (i.e. m′pFe > mpFe). Le volume de ferrite se transformant en pre´cipite´s
s’exprime par :
Vferrite−>precipites = (m
ferrite
Fe −m
′ferrite
Fe )vferrite (5)
ou` mferriteFe est la masse de fer dans la ferrite avant nitruration et vferrite le volume massique de ferrite.
La variation de volume est :
∆V
V
=
V
′
p
Vferrite−>precipites + Vp
− 1 (6)
- les pre´cipite´s se transforment en ferrite, se traduisant par une diminution de la masse de fer contenue dans
la masse totale des pre´cipite´s (i.e. m′pFe < mpFe). Le volume de pre´cipite´s se transformant en ferrite
s’exprime par :
Vprecipites−>ferrite = (m
p
Fe −m
′p
Fe)vferrite (7)
La variation de volume est :
∆V
V
=
V
′
p + Vprecipites−>ferrite
Vp
− 1 (8)
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2.2 Mode´lisation microme´canique multie´chelles
La variation de volume et la fraction volumique des pre´cipite´s sont des donne´es d’entre´e pour une mode´lisation
autocohe´rente a` deux phases type inclusion/matrice. La ferrite affecte´e d’un comportement e´lastoplastique
repre´sente la matrice et les pre´cipite´s avec un comportement e´lastique et une de´formation libre jouent le role
des inclusions. La variation de volume isotrope est conside´re´e comme une partie de la de´formation libre εl.
Dans l’hypothe`se d’une matrice ferritique isotrope, les pre´cipite´s sont mode´lise´s par des inclusions sphe´riques.
Les grandeurs locales X sont lie´es aux grandeurs macroscopiques Xˆ par des relations de localisation issues
d’un sche´ma autocohe´rent classique. Les de´formations e´lastiques dans chaque phase φi s’expriment en fonction
de la de´formation e´lastique macroscopique εˆe, des de´formations libres par phase εlφi et macroscopiques :
εeφi = (I + Uφi) :
(
εˆe + (I − S) : (εˆl − εlφi)
)
(9)
ou` la de´formation libre macroscopique s’e´crit :
εˆl = S−1 :
n∑
i=1
[
[I − (I + Uφi) : (I − S)] : ε
l
φi
)
]
yφi (10)
Ainsi, les contraintes par phase s’expriment par :
σφi = Cφi : ε
e
φi
(11)
Cφi est le tenseur des modules d’e´lasticite´ de la phase φi, S le tenseur d’Eshelby calcule´ pour des inclusions
sphe´riques et U le tenseur de polarisation.
La contrainte macroscopique s’obtient par homoge´ne´isation :
σˆ =
∑
φi
yφiσφi (12)
Le comportement e´lastoplastique de la ferrite est de´crit par un crite`re de plasticite´ de Von-Mise`s avec un
e´crouissage isotrope suivant une loi d’Hollomon (σ = σy + (εp)n). Les conditions aux limites d’un massif
semi-infini de´finissent un e´tat de contrainte macroscopique plan (σˆzz = 0). L’application du mode`le a` la
nitruration d’un massif semi-infini ge´ne´rant un gradient de contraintes tient compte de l’e´quilibre me´canique
global du massif. Le mode`le permet l’estimation de la distribution des contraintes (σxx − σzz) par phases telle
que de´termine´e par une analyse par diffraction des rayons X dans un plan parrale`le a` la surface de nitruration.
3 Re´sultats et discussions
Les e´quations constitutives sont imple´mente´es dans une routine ADA avec un algorithme de convergence
de type Newton-Raphson. La mode´lisation est applique´e au calcul du champ de contraintes re´siduelles d’un
acier industriel pour nitruration 32CrMoV 13 dont la composition nominale est donne´e dans le tableau 1. La
nitruration est effectue´e a` 560oC pendant 100 h. Les modules de Young de la ferrite et des pre´cipite´s sont
respectivement 210 GPa et 400 GPa avec un coefficient de Poisson de 0.29. Les parame`tres d’e´crouissage
de la ferrite sont σy = 360 MPa et n = 0.17. Le mode`le utilise les profils experimentaux de carbone et
TAB. 1 – Composition nominale de la nuance 32CrMoV13
%C %Cr %Mo %V
0.3 3 1 0.2
d’azote de´termine´s par e´vaporation de copeaux et microsonde en fonction de la profondeur (figure 1) [6]. La
concentration en azote est maximale en surface et de´croit pour s’annuler au dela` de 800 µm. La diffusion du
carbone est constate´e en surface et a` coeur (500 µm). La figure 2 pre´sente les profils de fraction massique des
phases forme´es apre`s nitruration. Les carbures de typeM23C6 initialement pre´sents ont e´te´ dissous jusqu’a` une
profondeur de 600 µm. On constate que le carbone diffuse´ se combine aux e´le´ments d’alliage pour former de
la ce´mentite allie´e M3C . Le profil de ce´mentite allie´e M3C suit le profil du carbone re´trodiffuse´. Concernant
les nitrures, la fraction d’azote en surface forme des nitrures de fer de type Fe2−3N sur une profondeur de
50µm correspondant a` la couche de combinaison. La fraction volumique de nitrures MN est constante sur la
couche nitrure´e et vaut 10%.
La figure 3 pre´sente le profil de la variation de volume tel que calcule´ dans les e´quations (6) et (8) et la fraction
volumique totale de pre´cipite´s en fonction de la profondeur. Dans la couche de diffusion, une variation de
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FIG. 1 – Profils expe´rimentaux d’azote et de carbone pour une nitruration de 96h a` 560oC .
volume de l’ ensemble des pre´cipite´s peut atteindre 37% pour une fraction volumique de 17% a` une profondeur
de 520 µm.
Le champ de contraintes (σxx − σzz) est calcule´ dans la ferrite. La figure 4 pre´sente la comparaison entre
l’estimation des contraintes et la de´termination des contraintes par une analyse par DRX (me´thode des sin2(ψ)
avec enle`vement de matie`re par voie e´lectrochimique). Le champ de contraintes re´siduelle est surestime´ par
rapport aux re´sultats expe´rimentaux. Le maximum de contraintes simule´ correspond au maximum de variation
de volume et de fraction volumique de pre´cipite´s a` une profondeur de 520 µm.
4 Conclusion et perspectives
Le mode`le pre´sente´ dans cette e´tude permet d’estimer le niveau de contraintes ge´ne´re´es lors d’une nitruration
d’une nuance d’acier industriel. Il est imple´mentable dans des codes de calcul e´le´ments finis pour simuler le
comportement de composants me´caniques [7]. Il est e´galement un outil de design pour le me´tallurgiste pour
une meilleure compre´hension de l’influence des e´le´ments d’alliage sur la ge´ne´ration de contraintes. A cet effet,
le mode`le pre´sente´ est aussi applique´ a` des compositions d’aciers de laboratoire (Fe-C-Cr).
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FIG. 2 – Profils des fractions volumiques de phases pour une nitruration de 96h a` 560oC .
FIG. 3 – Fraction volumique de pre´cipite´s et variation de volume en fonction de la profondeur pour une nitru-
ration de 96h a` 560oC .
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FIG. 4 – Profil de contraintes re´siduelles dans la ferrite pour une nitruration de 96h a` 560oC . Mode`le vs. analyse
par diffraction des rayons X.
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